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研究会報告
確率も数%であり､実験では測定不可能な含量であった｡ なお､ベータ･-アピンは､
-リックスの場合と異なり､エネルギー地形の上ではランダム構造のクラスターに埋も
れていた｡このことは､このペプチドがランダム構造からベータ･-アピン構造に変化す
るのに､エネルギー障壁を超える必要がないことを示している｡ベータ･-アピンに関
する研究は､他のペプチド(室温である程度安定なベータ･-アピンを形成するペプ
チド)と合わせて考察しているので､そちらを参考にしていただきたい｡
ペプチドのエネルギー地形を求めるには､効率の良いサンプリング法を用いてか
つ信頼性のある力場を採用する必要がある｡我々の一連の研究で､10残基程度のペ
プチドであれば､実験結果を説明しうる計算が行える状況になってきた､といえる｡
JunichiHigo,NobutoshiIto,MasatakaKuroda,SatoshiOno,NobuyukiNakajima,and
HarukiNakamura."Energylandscapeofapeptideconsistingofalpha-helix,3(10)-helix,
beta-tum,beta-hairpln,andotherdisorderedconfomations"ProteinScience,inpress.
JucichiHigo,OxanaV.Galzitskaya,SatoshiOnoandHarukiNakamura
Energylandscapeofa-hairplnpeptideinexplicitwaterstudiedby
multicanonicalmoleculardynamics.
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